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場合には信号の帰属が著しく難しい場合がある。そこで MS の NMR CASTEP を用いた DFT
計算により、新規化合物の NMR 信号予測ならびに信号を帰属し局所構造の同定を行うことを
目的に利用を開始した。 
 
今後の研究計画 
本年は申請者が DFT 計算を行ったことがなかったため、既報の物質と計算結果を再現でき
るか検証するところから始めた。切断エネルギーや逆ベクトル点の設定だけではなく、構造最
適化が大きく結果に影響することがわかった。今後は、本年得られた構造最適化や計算条件
の最適化方法を活かして、新規物質の構造決定を行っていく予定である。具体的には、遷移
金属酸水素化物や窒素ドープ硫化燐ガラスセミラミックスなどをターゲット物質として考えてい
る。 
- 36 -
